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§1.序
.金属 中の伝導電子間 の相互作用 がお よぼす諸物理量- の多体効果 の数値 的評
価に際 しては,いわゆ るR･PA の電媒定数やその Hubbard型改良形 が広 く使 わ
れて来 た｡
しか しなが らRPA電媒定数 で計算 された電子 ガスの二体相 関関数 , 9(r)
-1 4
は, r ≧ 0･8(rs は電子庵 度 pDと次 の関係 にあ る｡ po -盲7r(aors)5,S
･aoボア-半径 )の場合 , rの小さい領 域 (pFrくく 1) に対 して負 の値 を と
2)
ることが以前か ら知 られ てい る｡ 二体相 関関数 は, その定義か ら確率 を表 わ
す ので当然 グ(r)≧ 0であ る｡
その原因は,第-に RPA による計算 はパ ウリ原理 の要請 を満 していない｡
すなわち,平行なスピンをもった電子間 の相関関数 の原点 での値 ダP(o)≡ 0
が保障 され ていない上に ､反平行 なス ピンをもつ電子 間の短距離相関 が RPA
には うま く考慮 されていないためである｡改良 された電媒定数 を使 って,9(r)
の計算 を試みている著者 もいるが,本質的解決 に到 っていない｡
5),4),5)
パ ウリ原理の要請 を満す には ,どのような摂動計算 の項 を考慮すればよいか
とい う問題 は,以前から電子 ガスの専門家 にそ の処分が知 られ ていたが,Ge-
ld｡r了)が彼 の論文 の中で詳 しく解説 している｡
従 っ七 興味あるのは,反平行なス ピンを持 った電子間 の短距離相 関 をどのよ
うに取 りこんだ らよいか とい う問題 である｡ この論文 の目的は,従来 のRPA
や Hubbard型近似などでは とり入れ られなかっ五 電子間 のクー ロン相互作用に
ついて無 限次 までの多重散乱過程が互 いに反平行 なス ピンを持 った電子間 の二
体相関関数 gA(r)の短距離 のふるまいには,本質的であること,特 に原点での














ここでVoは電子 ガス系の基底状態 の波動関数 であるo g (r)は,位置Ⅹ に
ス ピン αをもつ電子が存在す る場合に,距離 r離れた位置にス ピン α′ をもつ
別の電子 の存在する確率 を表わす ｡ α, α′は †或いは Jで,電子密度は,
p｡- po†+ pot･p.†- LPD↓- 吾 である｡
(2･1) を密度演算子 を使 って書 くと
(o)
pq(Ⅹ)-∑8(Ⅹ-Ⅹi)i
β(Ⅹ)- β†(Ⅹ) 十 pJ(Ⅹ)






-1 十1 ∑ eiqriS (q- 80,0, )poq
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で与えられ, dynamicalcorrelationfunctionS (q,W) を積分 して得 られ
る ｡
soF'q)- 孟 定 差 sorq,W) (2･4)









9 ° (r ) - g J J (r ) , グ†J(r)- gJ †(ど )
であるか ら,互いに平行及 び反 平行 なス ピンを持 った電子 間の二体相 関関数 を
各々次 のよ.うに書 くo
gP(r)-与(gTT(r)+gil(r)),ダA(r)-喜 (gT↓(r)+gtT(r))




5(r)- 1+1 ∑eiqr(S(qト 1)poq (2･6)
S(q)-1<v o･pqp-q仲0, - pif S s(q,α) (2･7)P｡
Cく:)
S(q,W)-ifdrf dt｡Iiqr'iwt._CQ
x <町 T(分(Ⅹ-I,t+t′h^(Ⅹ,t,川 V｡> (2･8)
S(q,W)の代 りに電媒定数 E(q,QJ)を使 って書 き変 えると
1
E(q,al)
- 1- V(q)S(q,Q,) (2･9)
であるから,staticform fact.orS(q)は電媒定数 を使って次のように書 ける｡
S(q)-去fmw
dQ)ノ 1 ′ 1
( 1-





E(q,a))- 1 + V(q)7(q,W)
47Z･e2




(2･10)か ら グ(I)は電子 ガスの電媒定数 8(q,a) を通 じて表わ され る｡い
わゆるRPAでは
e(o)(q,w)= 1 + v(q)Jo)(q,w)
q'o'(q,α)ニ ,ーfo･[:意 G'0'(p,6)G'"(p+q,- - (2･11､
G(0)(p,E)は ,クー ロン相互作用 のない電子 ガス系 のフ ー リエ変換 された一体





I 6- ±O, Ipl<>pF
§3･パ ウ リ原理 の要請 ,従来の計算例




gHPF(r)- 1 - 9(pFr)-2 J12(pFr〕 (3･1)
互 いに平行なス ピンをもっ電子 の位置 の間には,全 く相関がな く,平行 なるス
ピンを持つ電子間には,パ ウリ原理による効果 がある｡ す なわち 塩 (r= ま
原 点では零 で, trlの増加 と共に次第 に増加 し1に近ず く｡ 原点 の近 くの く
ぼみは,いわゆるフェル ミ孔 と呼ばれ る ものであ､る｡
一般 に,クー ロン相 互作用 の効果 を正 しくとり入れれば , gP(o)≡ Oは変
らないが ,Ueda7)の計算結果のよ うに,フェ示 孔 の大 きさは小 さくな_る ｡
(r を p了 の単位で測 -た場合 ) クーロン相互作用 の効果は,互 いに反平行
なス ピンをもった電子 の周 にも相 関 を生ぜ しめて, rの小 さい領域 (pFr≦1)
では, gA(r)<1とな る ｡









U= 0,,･r= r′とすれば,反交換関係か ら,パウ リ原理 の要請 gP(o)… O
は明 らかであ､る ｡
00
次に gP(o)≡ O を満す には,どのように S (q,W) を計算すればよいか を
Ueda71の計算 を例に とって簡単 に述べる｡ UedaはGell-Mann,Brueckner
によって計算 された高密度電子 ガス系 のエネルギー を与 えるように gA(r),
gP(r)を別々に計算 した ｡ (2･2),(2･3), (2･4)か ら
グP(o)- 1宣 言寓 ･r;意 sa(oq･以上 1}
00





wo(q,W)だけ考慮すれ (3･1)の Hartree-Fock の結果 を得 るo WO(q･W)













(3･4)を使 って,積分変数 の変換 を行 えば,直ちに
吾Im 意 (Jl'(q･W)+W'2'(q,棉 - 0




o ■ ＼ Q
w o(q,α) 扉 1)(q,W) W(2)(q,α)
～～～J～ ～～ = ････････････ +
図 1 W｡(q,α),扉 1)(q,W),W(2)(q,W) のダイア グラム を示 す ｡ -
- は いわゆ るRPA の電媒定数 8(D)(q,W)で遮蔽 され た有 効 な相 互作 用
＼
で ある｡ ･.---州 は裸 の クー ロン相互作用 ｡
一 般に グP(o)-O を保 障す るには proper,improper (裸 のクー ロン相互
作用 を一本切 って二分す るダイア グラム を improperと言 う｡ )polarization
を問 わず図 2に示 され てい るよ うに,あ るダイアグラム とそれ を構成す る外側
の二 本 の グ リー ン関数 に対 す る exchangecounterpartが必ず対 になって
00
S(q,W)に含 まれ るよ うに計算 されれ ば gP(o)= Oが満 され ることが Ge-
1dartd)によって示 されてい る ｡
1 ∴




Ueda近似に と り こまれ たW(1)(q,a,),W(2)(q,cu) は上のような対 の関係 にな
っている｡
gA(I) と グP(r) を別 々に計算す る場合 には, gP(o〕= Oを満 す処方は
簡単 である｡ しか しなが ら (2･6㌦ (2･10) を使 って グA(I)と gP(r)をま
とめて電媒定数 E(q,α)を通 ｡て計算 す る方法 が何人か の著者碧 i4)35T)使 わ九
て小 るが,この場合に ダP(o)-O を満 すよ うに電媒定数或 いは properpo1-
arization 7T(q,aJ)を計算す るには無 限に多 くの properpdIarization の摂
動項 の和 が必要 にな り.その収束性 も問題 とな って困難 である｡ この事情 を簡
単な例 を使 って以 下に示 す.まず RPA の電媒定数 e(0)(q,W)を使 って 5(r)
を計算 した場合 ,図 1のW(1)(q,W)が考慮 され るか ら,0-0′の場合 ,
扉 2)(q,W)が p,｡｡｡rp｡1｡riz｡tion として RPA に相当す る第零近似 の
polarizationdiagram の他に含 まれ ると,次々 と図 3に示 されたダイアグ
ラムの系 列 を考慮 して始 めて e~1(q,Q')の展 開に先 に述べ た gP(o)=O を
満 す ダイア グラム の対が必ず含 め られ るこ とになる ｡
珍-0+O十や 十8'十毎+針
-･･-･--+ 釘｢
図 3. 9P(o )=O を満すために必要 とされ る 7T(q,W)の近似例
従 来の電媒定数 を通 じての グ(r)の計算 で,この ような複雑 な要請 を満 して
い る例 はみ あた らない｡又 よぐ使 われ るHubbard近似 もパ ウ リ原理 の要請 は満
していない ｡
以下に主な グ(r)の計算例 を述べ る ｡
Brouers4)は電媒定数 として RPA及び Hubbard近似 でHubbard factor を










q2+EPF2 , E- 1,4 '2,(i,2
Hubbard近似 の結果は RPA の場合よ りも若干の改 善はあるが ダ(ど)の値は,
やは ｡金属 の電子密度領域 では pFr≦ 1の場合負 になっているo
Geldartd)は gA(o), グP(o)を r八 の関数 として RPA,Ueda近似(gA (o)S
については RPA と同一である｡ ), Hubbard 近似 で E- 1, E- 1十
,_⊥_抄._,M ､_.⊥_一､ 15上 __
4αrs
7r
(遮蔽効 果 )圧縮率 との関係からGeldart,Vosko')'によって得 られた Eの値,
及び Hubba,d近似 が最低次で, gP(o)- Oの要請 を満す ようにHubbard
factor fモi(q)の関数形 を正 しく修正 した場合 にっいて数値計算 を行 っているo
彼 によって明 らかにされ たことは gA (o)を RPÅ (或いはUed｡近似 ) で計
算 して も rs≧ 1･7程度 で負 の値 をとること,最低次 で正 しく見積 られた
Hubbardfactor ¢(q) を使用 したHubbard近似の結果は,′高密度か ら最低 の
金属電子密度 に到るまで, gA(o)の高密度展開の結果 (rs≡ 1･36で負 とな
る｡) とほ とん ど変らないことは注 目すべき点 である｡ すなわちHubbard近似
による遮蔽効果およびいわゆる ve,tex補正は互 いに相殺 しぎA(o)には金属電
子密度領域でほ とんど効 かない｡
sing-i,T｡si,Land and Sj｡l｡nd｡8r-,編 組 巌 竺 'i*相野関数 ダ(r)
のフー リエ変換 の凡関数 と見な して 自己無撞着的に電媒定数 に短距離相関 をと
り入れ た ｡ 得 られる電媒定数は,Hubbard型で,後 の論文では遮蔽効果 を考慮
して圧縮率 にっいての sum ruleをよ りよく満す ように改良 されている ｡ しか
しながら, singwiらの方法では一応短距離相関をと り入れ二体相関関数 の短
距 離 のふ るまいを大部分改善 してはいるもののその理論構成上 , gP(o)= o





互いに反平行 なスピンをもった電子間 の短距離相関 錘 (r) (pFr<y l)には
どのような物理的過程が重要 かを考察す る｡
始 めに電子 ガス系 の グ(r)の r が小 さい場合 (pFr<く 1) の関数形 につい
て述べ るo まず S(q)の qが大 きい場 合 (q･>>pF)のふ るまいに注 目する一｡
クー ロン相互作用 にっいて一次の項 まで とれば

























cp叫 - Ep+ ep′叫 - ep′
(4･1)
ここで f(ep)は OoK でのフェル ミ分布関数である｡ S(a)(q),S(b)(q)は
q≫ pFで q-4 の漸近形 をもつ O -股 に S(q)-の高次 の項は ,高 々 q-4
･Jj漸近形 をもっ ｡















ここで A(rs)は static form factors(百)の 百一4の漸近形 の係数 で rsに
依存 す る . 電子 ガス系 の グ(i)は 子が小 さい場合 Fにっいて線形 に変化す る.
電媒定数 を通 して行 われ た従来 の数値計算例 に於 いて向-計算 に もかかわ らず
かな りの数 値上 のば らつ きが兄い出 され た り,子<< 1に対 して Fについ.て二
次 の曲線 が書 かれている場合 が見受 け られ るが, これ は S(q)の qが大 きい所
か らの寄与 が正 しく評価 されていないためで ある ｡ RPA による ダ(0)の値 は
rs- 4の場合 -1･60程度 で あるが q≧ 10PFである積分領 域か らのクー ロ
ン相互作用 について最低次 のダイアグラムの寄与 は -0.26程度 である｡Ueda
近似 71(RPA の有効相互作用 について のボル ン近似 )では gA(o)ニ ー0.55V
で この場合 にはそ の寄 与 は重 要である｡
ゎれわれ は ダA (r) の短距離 のふ るまいに効 くと思 われ る電子間の裸 の クー
ロ ン相互作用 によるハ シ ゴ型 の多重散 乱過程 に着 目す る ｡
この よ うな摂動過程 は ,従来 の RPAや Hubbard型近 似 に於 いて全 くとりこ
まれ てい ない o gA(o)に対 しては遮蔽 効果 とHubbard型 の vertex補 正 は互
い にほ とん ど相殺す もので これ らは考慮 しない ｡ 又 セ ルフエネ ルギー効 果は短
51
距 離相 関 には余 り効か ない と期 待 され るので以 下 では考 えない｡
最初 に ,図 4に示 され た電子 ガス系 のエネ ルギーダイアグラムの系列 を考 え
よ う. す なわ ち,フ主ル ミ球内の二個 の電子が相互作用 して,二個 の空孔 を残 し
て フェル ミ球外 に散乱 された後 ,再 び相互作用 して元 の空孔 に戻 る virtualな
過程 (図 4の最初 のダイア グラム, これ は RPA のエネ/レギーの計算 に含 まれ
る｡) の他 に ,フェル ミ球外 に散乱 された二個 の電子 が何 回か相互作 用 をく り
か え した後 に元 の空孔 に戻 る裸 のクー ロン相互作用 にっいて無 限次 までの摂動
項系列 を考察す る ｡
Q_-針QI-_1串+Q卦Q-:_jD+･---･-
図 4 電子 間 の裸 の クー ロン相互作用 によるハ､シ ゴ型 の多重散乱過程 を含




一般 に staticform factorS(q)或 いは S (q)に対す るダイアグラムは,
チネルギーダイア グラムに含 まれ る任意 の裸 のクー ロン相互作用 を表わす点線
を取 り除 いて得 られ る ｡ 例 えば図 4Lの最初 のダイア グラム か らの電子一個 あた





又 このダイア グラム の二本 クー ロン相互作用 の点線 のいずれか を取 り除 いて得
られ る S(1)(q)は





となる ｡ 図 4のエネ ルギー ダイアグラム系列 か ら得 られ る S(q)のダイアグラ
ムは,.次 の二種類 の ものに別 け られ る ｡ す なわち,エネル ギー ダイ アグラム中
のクー ロン相互作用 の中 で,時間的 に最初 か最後 の もの を取 り除 いた場合 と中
間の相互作用 を と り除 いた場合で あ や ｡ 前者 を S｡Ⅹ(q),後者 を sin(q)と書
くことにす る ｡
図 5.図 4のエネルギーダイアグラムから得 られ る S(q)のダイア グラム ｡





















f(epl(1- f(epq ))f(ep,)( 1-f(Ep′+q))
























































以下 , S(i41(q),S(i5i(q)について も上 の結果 か ら類推 出来 る｡
図 5に示 め された r につ いて無限次 までの Sex(q) の系列 は上 の計算 か ら.S
明 らかなよ うに ,次 の積分方程式 の形 にまとめ上 げ る こ とが出来 る｡
seAx(q)-stlx)(q) +S!2x)(q)+st5x)(q) + ････････････
2 f(C-pl(1-f(ePqn f(ep′)(ト f(ep′+q))
一 ･2 ∑
pop,p′ 6p-Ep+q+Ep′-ep′叫












の St21(q) 以 上 の高次 の項 に於 いて Ⅰ(p,p′;q)の q依存 が V(汰-q)を通 じ
てのみ表われ,エネルギー分母は qに依存 しない点 が重 要である｡ す なわち,
この S(eIJx(q)の系列は qの大 きい所 ですべてq-4の漸近 形 をもっ ことに注 目す
る｡ 金属電子密度或 いは低電子密度 での gA(o)には,こO,ダイアグラム系列
が大切であると思われ る ｡ Sin(q)に関 しては, qにっいての和 をとって積分
変数 の変換 を行 うと次elよ うにまとめ上げ ることが出来 る ｡













Ⅰ(p,p′;q)は (4∴10)の積分方程式 の解 である ｡ Sin(q)の ダイアグラム
系列 もq~4の漸近形 をもっ ｡ セ′レフエネルギ⊥効果 を別にすれば,上 に考察 し
た以外 のすべてのダイアグラム,例えば,電子 と空孔 ,空孔 と空孔間 の相互作
′
用 な どを含むダイアグラムからの S(q1-の寄与は高 々q~Oの漸近形 をもつ こ
と を示 すのは容易 である｡





8 【 " f(Ep)(1-f(E町 q))i(ep!)(1-f(Ep′叫 ))
gA(o)= 1+ヱ ∑∑
po2p･p/q Ep-Ep+q+Ep′-ep/叫




















Ep-ep+k+ ep′ - ep′+k
Ⅰ(p,p′;汰)
(4･13)の gA(o)の表式 はすべ ての電子密 度 につ いて gA(o) が正 で あた
え られ る点 に注 目す る ｡ 又 高密度展 開 の結 果 は ,






(4･13)の結果 の類推 か ら gA(o) を常 に正 で ある よ うに計算 す る処 方 をよ り
一般化 す る ことは容 易 で あ る ｡ す なわ ち図 6に示 め され るダイ ア グラやか らの
gAro)へ の寄 与 は
(ll(ep+q))(1-f(C-p′+q))
q c'p~Ep+q+C.p′-ep′十q
gA (o)-土 ∑ i(a-p)f(Ep′)〔1十三
po2p･p/
F(P,P,;q)]2
I'(p,p′;q)は Ⅰ(p,p′;q)ばか りで な くよ り一 般的 に例 えば クー ロン相互 作
用 を一本 切 って部分 に別 れ る よ うな ダイア グ ラム ,電 子 と空孔 ,空 孔 同志 の相





- 描 +湘 十舶 +凧 碕 升 ･
図 6 グA(o)≧O を満 す SA(q) の ダイ ア グラム
- 69-
安原 洋
このよ うなダイアグラムの集 め方 をすれば グA(o)≧ Oは保障 されるがこの
方法 で考慮 されないダイアグラム もあることを注意 してお く｡
§5.積分 方程式
前節 (4･13)中の I(p,p′;q)についての積分方程式 について考察 す る｡
(4･14)の グA(o)の高密度展開はGeldartの数値計算 から
グA(o)- 1 - 2γ), 2r - 4.41
αr
}= 一二L , α = 0.521067r
(4･14)で p, p′の積分 を行 う際被積分関数 を p- p′- 0す なわちフェル
ミ球 の中心 の値 で近似的 に代表すれば (この近似は 潮 ≦pF, lp'l≦pF
内で被積分関数 が p,p′に関 してほ とん ど一様 である場合有効 である｡)
ダA(0)= 1｣ 2∑三二三旦 'V(q)= 1 _ ｡l (5.1)
q -2eq
とな り正 しい結果 と )の係数 が一割亀度 しか違わない ｡ 従 って近似的に次のよ
ぅに gA(o) を表わ し, p=p′=0の場合 の I(p,p′;q)についての積分方程
式 の性質 を調べ ることによって (4･13)の正 しい結果 の本質的な部分 はそこな
わないで あろ うと期待す る｡













積分 方程式 (5･3)を調べ るのに便宜上次元 のない変数 を次のように導入す る｡









煩雑 さをさけるため還元変数 につけられた横棒 を以下では取 り除いて書 くこと
にする｡ (5･4)の第一番 目の逐次近似 の結果は
11'(q)- ÷ (1-21,+ 21 甲(q)
q
甲(q)- ql 与 + 害 en曽 }
1 i
ここで関数 甲(q)は次 の性質 をもつ
as q1 0 , 甲(q)-







すなわち了(k)-⊥ として (5･4) の右辺に代入 した結果再び qが大 きい場
k2_21







･ 〔p(q)斗 ′ dk示 Cn i註 三回 k)1
c 1 c
･ 12f dk云 守n 農 Ll dk′読 2n ikS ,'Ip(k′)1
… 1 ∞ 1
-15fdkqTiCn 烏 ird打煎 鋸 諾 il
C<:)
･fdk"孟 裾 吉諾 廟 k")十 ･･- ･･････ ･ ･･･〕 (5･5)1
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(5･5)は次 のように書 き直す こ とが出来 るo
iJ
H q )- 1+21
1
上 手+ 2ス◎ (q吊
q
∞ 1
･(q,- p(q)一打 dk言古gn 田 ◎(k)1
(5･6)
(5･7)
◎ (q)は遠 方 で q-2となる項 を含む ので q の大きい場合 の主要項 がすべて
(5･6)の第一項 で与 えられ るわけではない○級数 1-2^ +(21)2-(21-5+
-････の収束 は , 12月 < 1 に限 られ るが積分 方程式 の解 としては ,上記 の
よ うにま とめて もよい であろ う｡
CC
gA(o)- 〔て嘉 一21蓋 ･ldq◎(q)〕2 (5･8)
i(或 いは rs)の関数 として ダA(o)の具体的 な形 は ,積分方程式 の解◎(q)
を数値的 に計算 しなけれ ば得 られ ないが, 1が大 きい極 限 ,低電子密 度 の極 限
で ど うな るかについて若干考察す る ｡ (5･7) に対す る斉次方程式 の固有値お
よび規格 直交化 され た固有 関数 を Ii◎ i(q)とすれば積分方程式 の一般論 か ら





甲i- f 句 (q)や(q)dq1
A一- i-X,の場合
1 cx3






ei- 跡 o)- i2 ∑ スi･lOi'q)p'q〕dq･f◎i'k)dki2 (5･11'i-co i-1 1
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一電子ガスの二体相関関数について
となる｡ 直感的 には eim グA(o)- O であるよ うに思 われ るが,今後数値計
1--'cQ
算 を行 って検討するつ もりである｡
§6.討 論
電子 ガス系の二体相関関数 の短距離 のふるまいにつ いては ,従来 の RPA,
Hubbard近似 には考慮 されなかった電子 間の多重散乱過程 による短距離効果 を
取 りこめば よいが,今後 の問題 として これ ら短距離効果 (§4の図 4のダイア
グラム系列 の他 に散乱す る電子間の交換過程 も含 めて )をHubbard 近似 の精
神 に沿 って電媒定数の形 にとりこむこと,或 いはそれ を使 ってエネルギーを計
算 した場合 ,低 い金属電子密度 で従来の結果 と比較 してみるなどが考 えられ る｡
又 このような短距離効果は電子 ガス中の不純物電荷 に よって誘導 される電子密
度分布 ,或いはイオ ン間の有効なポテ ンシャルにも影響 が予想 され る｡
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